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論文審査の結果の要旨
カーボンナノチューブ(CNT)は,直径が1ナノメートル程度の炭素からなる円筒状物質である｡ CNT
は,原子層の丸め方によって約300種類もの立体構造を持っ｡特に,立体構造に依存して金属にも半導体
にもなるという著しい性質を持つ｡ 2002年に界面活性剤を用いてCNTを孤立化し,溶液中に分散させる
技術が確立されると,半導体cNTからの発光スペクトルが観測され注目を集めている｡ CNTに概括され
る物質から個々の立体構造に依存した多彩なスペクトルが得られるので,これを立体構造の同定に利用で
きる可能性がある｡ただし,その発光スペクトルが複雑なため,理論的な考察なしには立体構造との対応
をっけることは不可能である｡一方,発光に現れる励起子のエネルギーを第-原理計算で求めることは困
難であり,今までに得られているのは限られた場合の結果のみである｡本論文の目的は, CNTの発光ス
ペクトルと立体構造の関係を理論的に明らかにし, CNT特有の励起子の物理を理解し,かつ実験に対し
て有用な知見を与えることである｡
本論文では励起子を計算する手法として,強束縛近似と第一原理計算の波動関数を用いて数値計算する
方法を発展させた｡いわゆるベーテ･サルピーター方程式を解くことによって,励起子のエネルギーを定
量的に導出した｡この数値結果は,実験で得られる多くのスペクトルを同定する資料として世界中の実験
家が利用し,この分野に多大な貢献をしている｡本計算結果は, CNTの周りの界面活性剤の誘電定数が
励起子エネルギーに与える効果も考慮されている｡したがって,種々の物質がまわりにある場合でも,実
験結果を再現するに十分な精度を得ることに成功している｡さらにナノチューブ固有の効果である暗励起
子と明励起子の起源を明らかにし,数値計算によって直径および螺旋度依存性を示すことで最近の実験結
果を説明した｡このような定量的な結果は,ナノチューブの光エレクトロニクス応用に対しても基礎デー
タを与えるものである｡
佐藤健太郎提出の論文は､ CNTの励起子に関する特異物性の起源と発現機構に重要な知見を与えるも
のであり､その研究成果は高く評価される｡この成果は､提出者の佐藤健太郎が高度の学識と自立して研
究する能力があることを示すと判定される｡よって博士(理学)の学位論文として合格と認める○
-109-
